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することによって、単位 SiX(沼町2あたりの ModelE2C 
エネルギー の比較を行うことがで、きる。 図4 稜共有と頂点共有の両者を有するクラ
SiS2の局所構造を模擬したクラスターに スター
おける、単位 SiX(沼1)2あたりのエネルギ





























































43Ocm'・1のヒ。ークと比較してややブロードになってい 図 7 Model E2Cの対称伸縮振動。稜共
る原因として、以下のように考えることができる。 SiS4 有構造と頂点共有構造の対称伸縮振動が






















































うことにした。 E(O)Siの値として、 modelRのSiの遮蔽定数の値、 E(l)Siの値として、 modelE1、
















HF/3・21G* 35.5 26.3 
HF/6・31G* 24.0 16.1 
HF/6・311G古 19.5 10.4 



































































には、 Gaussian98を使用した。 x=10 







図829Si MAS NMRスペクトル (SeriesX) 
p(Q2) 
-225 -21∞ -150 -175 
ppm 














-40 -20 -10 。
す0 ・24ppmと・38ppmのピークは、それぞれ、架
橋酸素数が2σ(QZ))および3σ(Q3))のリン酸塩ユ










図1127 Al MAS NMRスペクトル (SeriesY) 
つの Si(6)生成に伴う p(Q3)の増加量(全リンに対
する割合)を次式により計算した結果、





































次に、 31pMAS NMRスペクトルを図 12に示す。yが増加するにつれ、 -24から-34ppm 
の領域の強度が大きくなり、 SeriesXとは異なり、複雑な挙動を示す。このスペクトルを
解析するために、 -24ppmあたりのピークの低磁場シフトに着目した。図 12では、









図 1231p MAS NMRスペクトル(SeriesY) 
・24ppmあたりのピーク強度で規格f!:iして示
している。








示すと考えられる o 同時に、 p(Q3)もAl(6)に結合
することによって大きな低磁場シフトしているも
雅英、横尾陽明、高橋徳田
-60 -50 -40 -20 -10 o 
のと考えられる。











Al(OP03)3 + 3σ04・Na+)→Al(OP03)l-+ 3Na+ 
?
図 13 Al(6)局所構造モデルクラスター
















図 1429Si MAS NMRスペクトル(Seri部 Z)
2ー50-100 
修飾カチオンが存在しなければ、リン酸塩グルー
























図 1527Al MAS NMRスペクトル <SeriesZ) 
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